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Cílem této práce bylo seznámit se s prostorovým uspořádáním molekul proteinů, 
s jejich získáváním, způsoby zápisu a veličinami sloužícími k jejich popisu. Predikce 
proteinových struktur je velice důležitá pro zjištění funkce budoucích proteinů. Dalším cílem 
bylo vytvoření funkce v prostředí MATLAB, která bude graficky reprezentovat prostorové 
uspořádání páteřní struktury proteinu formou Ramachandranova diagramu. Společně s touto 
funkcí vytvořit další funkci k vykreslení postraních řetězců aminokyselin a funkci k výpočtu 
stereochemické kvality. Nakonec vytvořit program pro kompletní vyhodnocení prostorového 
uspořádání molekuly proteinu a výpočtu stereochemické kvality a otestování programu na 
proteinových strukturách z veřejné databáze RSCB PDB.     
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Objective of this work was to study the spatial arrangement of protein molecules, with 
their extraction, notations and variables used in the course descriptions. Prediction of protein 
structures is very important for determining the future function of proteins. Another objective 
was to create a function in MATLAB that will graphically represent the spatial arrangement 
of the backbone structure of the protein by form Ramachandran plot. Along with this function 
create another function to render the side-chains of amino acids and function to calculate the 
stereochemical quality. Finally, create a program for a complete assessment of the spatial 
arrangement of the protein molecules and calculating the stereochemical quality of and test 
program for protein structures from public databases RSCB PDB.  
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Slovo protein pochází z Řeckého slova proteois, které v překladu znamená 
‘‘primární‘‘, nebo také ‘‘první v pořadí důležitosti‘‘. Jak již překlad naznačuje, proteiny tvoří 
základ veškerého života. Proteiny plní v lidském organismu tisíce funkcí nezbytně nutných 
k činnosti a samotné existenci člověka. Jedná se o funkce stavební, transportní, katalytické, 
regulační, nebo obranné. Lidé mají desítky tisíc různých proteinů, z nichž každý má svou 
specifickou funkci a strukturu. Neexistuje žádný univerzální systém třídění proteinů. Můžeme 
je tedy klasifikovat na základě jejich rozpustnosti, tvaru, biologické funkci, nebo na základě 
jejich trojrozměrné struktury. [6, 10]  
Tato práce se zabývá prostorovým uspořádáním molekul proteinů, které je klíčové pro 
budoucí funkci proteinu. Principy získávání terciární struktury proteinů pomocí nejznámějších 
a zároveň nejpoužívanějších metod, jako je například RTG krystalografie, nebo NMR. Dále se 
zde bude zabývat způsoby zápisu datových souborů popisujících proteinové struktury, 
geometrickým a prostorovým uspořádáním molekul proteinů a veličinami, sloužícími k jejich 
popisu. Také zde bude řešena funkce pro grafickou reprezentaci prostorového uspořádání 
páteřní struktury proteinu formou Ramachandranova diagramu v prostředí Matlab. Tato 
funkce bude načítat data z PDB souborů, a bude podle získaných závislosti torzních úhlů ϕ a 
ψ popisovat sekundární strukturu proteinu. Dále zde bude řešena funkce pro výpočet 
stereochemické kvality, pomocí které lze určit, jak přesné je vyhodnocování struktury 
proteinu. Poslední funkcí, která zde bude řešena je funkce pro grafickou reprezentaci 
postraních řetězců aminokyselin, která je vykreslována pomocí závislostí úhlů χ1 a χ2.  
První kapitola řeší strukturu proteinů. Dále se zabývá metodami získávání terciární 
struktury, jako je například již zmíněná NMR a RTG krystalografie. Také pojednává o 
formátu proteinové struktury. Druhá kapitola přibližuje geometrické uspořádání molekul 
proteinů a zároveň řeší veličiny, sloužící k popisu tohoto uspořádání. Třetí kapitola se týká 
realizace programu pro kompletní vyhodnocení prostorového uspořádání molekul proteinů 





1 STRUKTURA PROTEINŮ 
Proteiny neboli bílkoviny, jsou složeny z biopolymerů, tvořených jedním, nebo více 
polymery aminokyselin (polypeptidovými řetězci), spojených navzájem peptidovými 
vazbami. V takovéto vazbě jsou aminokyseliny v peptidovém řetězci vzájemně vázány 
kovalentní vazbou mezi karboxylem jedné a aminoskupinou druhé aminokyseliny. [1, 3] 
Pro všechny proteiny jsou společné fyzikálně-chemické metody, používané k určování 
jejich struktury. Proteiny mají nejpropracovanější strukturu molekul ze všech. Jsou 
charakteristické jak velkou rozmanitostí svých funkcí, tak strukturou. Každý typ proteinu má 
svůj specifický trojrozměrný tvar neboli konformaci. Navzdory tomu, že jsou proteiny složené 
pouze z dvaceti druhů aminokyselin, mohou být velice rozmanité. [1, 6, 10] 
Funkce proteinu závisí na jeho prostorové konformaci. Nemůžeme si představovat 
funkční protein jako lineární polypeptidový řetězec, ale jako jeden nebo více polypeptidů 
přesně prostorově zkroucených, zohýbaných a stočených do určitého tvaru. Sekvence 
aminokyselin řazených za sebou přesně stanovuje, jakou trojrozměrnou konformaci protein 
zaujme. Často se setkáváme s globulárními strukturami, fibrinálními strukturami, ale můžeme 
se stkat i s jinými variacemi. Prostorové uspořádání je klíčové pro funkci proteinu. Téměř 
vždy funkce proteinu závisí na jeho schopnosti rozpoznat jinou molekulu a navázat se na ni. 
Receptorové proteiny si odpovídají s vázajícími proteiny a zapadají do sebe přesně jako klíč 
do zámku. [1, 6] 
Při syntéze polypeptidu se řetězec spontánně ohýba a tím dosáhne funkční 
konformace, typické pro daný protein. Mezi jednotlivými částicemi řetězce dochází 
k vytváření mnoha vazeb. Funkce proteinu je tedy vlastnost daná dokonalým uspořádáním 
molekul. Rozpoznáváme čtyři základní strukturní úrovně a jsou to struktury primární, 
sekundární, terciární a kvartérní, která se objevuje, když je protein složen ze dvou nebo více 
polypeptidových řetězců. [6] 
 
1.1 Primární struktura                      
Primární struktura je dána počtem a pořadím aminokyselin (nukleotidů) v polypeptidu 
spojených peptidickou vazbou (vazbou C-N). To můžeme vidět na obrázků 1.1. Při vytváření 
vazby se uvolňuje jako vedlejší produkt vodík. V primární struktuře polypeptidových řetězců 
spočívá základ specifičnosti každého proteinu. Veškerá informace potřebná pro tvorbu 
vyšších struktur (sekundární, terciární a kvartérní) proteinu a vyjádření jeho funkce je 
obsažena v primární struktuře. Dle dohody začíná sekvence N-terminální (volná 
aminoskupina) aminokyselinou a končí C-terminální (volná karboxyskupina) aminokyselinou. 
Toto je i směr syntézy proteinů v buňce. Deoxyribonukleová kyselina (DNA) obsahuje 
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genetický kód, který je v ní zapsán a určuje pořadí aminokyselin v řetězci. Ke každým třem 
nukleotidům (monomerním jednotkám DNA), neboli kodonům odpovídá jedna 
aminokyselina. Tato posloupnost se zapisuje pomocí písmenového kódu. I malá změna tohoto 
kódu může znamenat fatální důsledky v konformaci a funkčnosti proteinu. [4, 11, 13] 
 
 
Obr. 1.1: Primární struktura proteinu [24] 
 
1.2 Sekundární struktura 
U většiny proteinů dochází ke sbalování, zohýbáni a stočení částí svých 
polypeptidových řetězců do určitého tvaru. Tyto záhyby a smyčky označujeme jako 
sekundární strukturu. Jinými slovy se jedná o sbalení polypeptidového řetězce, které je 
zapříčiněné vytvářením vodíkových vazeb mezi karbonylovými a imidovými skupinami 
hlavního řetězce proteinu. Vodíkové vazby jsou pravidelně rozloženy podél hlavního řetězce. 
Vodíkové vazby jsou slabé pokud se vyskytují individualně, ale protože se vyskytují ve 
velikém množství podél relativně dlouhého polypeptidového řetězce, mohou stabilizovat tvar 
určité části molekuly proteinu. Běžně se setkáváme se třemi druhy sekundární struktury. Jsou 
to struktury: alfa helix (šroubovice), beta skládaný list a ohyby. [10] 
 1.2.1 Alfa Helix 
Alfa šroubovice je pravidelný, často se vyskytující, spirálovitě stočený řetězec 
aminokyselin, který drží pospolu za pomocí vodíkových vazeb mezi každou čtvrtou 
aminokyselinou (viz obrázek 1.2). Na každý závit připadají dvě vodíkové vazby. α-šroubovice 
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má pevně dané rozměry. Například, počet aminokyselinových zbytků připadajících na jeden 
závit je 3,6, výška jednoho závitu, měřená podél osy spirály je 0,54nm a vzdálenost mezi 
ekvivalentními atomy sousedních zbytků, tvořících hlavní řetězec, měřená podél osy spirály je 
0,15nm. Jedná se o nejstabilnější konformaci polypeptidového řetězce s nejnižší energií. [4, 6, 
10] 
1.2.2 Beta skládaný list 
Beta struktura, na rozdíl od α struktury, není tvořena aminokyselinami téže oblasti 
primární struktury, ale zahrnuje v sobě úseky pěti až deseti aminokyselin z různých oblastí. 
Polypeptidy (listy), poskládané vedle sebe, jsou propojeny vodíkovými vazbami. Úseky 
skládaného listu mohou být paralelní (sousední polypeptidové řetězce směřují stejně), nebo 
antiparalelní (sousední polypeptidové řetězce směřují protichůdně). Beta list si můžeme 








1.3  Terciární struktura    
 Terciární struktura je dalším stupněm prostorového uspořádání molekuly proteinu. 
Tato struktura vzniká interakcí postraních řetězců různých aminokyselin. Většinou se jedná o 
disulfidové můstky, které tvoří vazby, tvořící terciární strukturu. K zachování struktury slouží 
také hydrofobní interakce, i když jsou slabé a nejedná se přímo o vazby skutečné. Terciární 
strukturu vidíme na obrázku 1.3. [6, 11]  
Úseky sekundárních struktur, jako jsou α-helixy, Beta listy a ohyby, tvoří 
supersekundární struktury. Kombinací těchto prvků vznikají tzv. domény, které pak tvoří 
trojrozměrnou strukturu polypeptidového řetězce. Jako příklady supersekundárních struktur 
můžeme uvést alfa proteiny a beta proteiny. Alfa proteiny jsou tvořené α šroubovicemi 
(například alfa- alfa, kde jsou dvě alfa šroubovice spojeny smyčkou). Beta proteiny jsou zase 
složeny z beta listů (například beta-beta, kde jsou dva skládané listy opět spojeny smyčkou). 
Můžeme se také setkat se složitějšími konformacemi, jako jsou řecký klíč, nebo beta soudek. 
[6, 11]  
 
Obr. 1.3: Terciární struktura [24]  
 
1.4 Kvartérní struktura 
Posledním prostorovým uspořádáním molekuly proteinu je kvartérní struktura (vidíme 
jí na obrázku 1.4). Dva a více polypeptidových řetězců terciární struktury mohou být spojeny 
v jednu funkční makromolekulu (oligomerní molekulu). Architekturou takto vzniklé molekuly 
se zabývá kvartérní struktura. Podjednotky tvořící terciární strukturu mohou být stejné 
(homooligomery), nebo různé (heterooligomery). Makromolekuly však mohou kromě 
polypeptidových řetězců obsahovat ještě další nepeptidové molekuly. Mohou to být molekuly 
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organické, nebo kovové, spojené s polypeptidovými řetězci kovalentně, nebo nekovalentně. 
[6, 10, 11] 
 
 
Obr. 1.4: Kvartérní struktura Hemoglobinu  [24]  
 
1.5 Získávání terciární struktury 
K získávání terciární struktury se používá různých metod. Mezi dvě nejzákladnější a 
nejvíce používané řadíme Nukleární magnetickou rezonanci (NMR) a Rentgenovou 
krystalografii.  
 
1.5.1 Rentgenová krystalografie (RTG krystalografie) 
 Rentgenová krystalografie nám v současné době nabízí nejlepší vizualizaci struktury 
bílkovin. Díky této metodě lze získat přesné trojrozměrné pozice většiny atomů v molekule 
bílkoviny. Jedinou nevýhodou je časová náročnost, finanční nákladnost a náročnost na vysoce 
specialisovanou přípravu. Při analýze za pomocí rentgenové krystalografie používáme tři 
základní složky a těmi jsou krystal proteinu, zdroj RTG záření a detektor. [1, 2, 4, 9] 
Postup získávání proteinové struktury probíhá v několika krocích, které můžeme 
pozorovat na zjednodušeném grafickém schématu na obrázku 2.1. Prvním krokem, který 
uděláme, je krystalizace proteinu, aby na něj mohla být vůbec tato metoda použita. Poté 
krystal ozáříme monochromatickým RTG svazkem a tím získáme jeho pozorovatelný 
difrakční obraz. Dopadající primární RTG svazek se rozptyluje na elektronech měřeného 
krystalu a vzniká sekundární difraktované záření, které je jako difrakční obraz 
zaznamenáváno na detektor v podobě filmu nebo elektronického zařízení. V difrakčním 
obraze jsou analyticky využitelnými veličinami jen intenzity a polohy (úhly) jednotlivých 
difrakcí. Z intenzit difrakcí pak dále stanovíme přesné pozice atomů. Z těchto získaných 
informací musíme dále spočítat mapu distribuce elektronové hustoty. Nakonec upřesníme 





Obr. 1.5: Princip RTG krystalografie [23]   
 
 
1.5.2 Nukleární magnetická rezonance (NMR spektroskopie) 
Druhou nejznámější metodou určování struktury proteinu je NMR spektroskopie. Tato 
metoda spočívá ve stanovení intracelulárních vzdáleností za pomoci působení magnetického 
pole. Je to dobrá metoda k určování struktury malých bílkovin, která nám umožňuje měření 
určitých dynamických vlastností bílkovin. [1, 2, 4]  
Průběh získávání struktury pomocí NMR probíhá tak, že ve velké koncentraci 
rozpustíme protein a následně ho vložíme do magnetického pole. To způsobí rotaci atomů 
vodíku a následné zarovnání podél pole. Poté na vzorek působíme rádio-frekvenčními 
impulsy, narušíme jádra atomů, které při návratu do jejich původního stavu vysílají radiové 
frekvenční záření, jehož vlastnosti jsou určovány prostředím atomu v proteinu. Toto záření je 
zaznamenáváno v NMR spektrometru na pulzy různého typu a trvání a je následně srovnáno 
s referenčním signálem. Z těchto údajů se následně vypočítají pozice jednotlivých atomů 
v molekule proteinu. [1, 2, 4]  
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1.6 Formát proteinové struktury 
Existuje celá řada formátů, sloužících k ukládání, záznamu a načítání datových 
souborů proteinových struktur. Základním a v dnešní době nejpoužívanějším datovým 
souborem je PDB formát (více v kapitole 1.6.1). Není to však jediný formát pro popis 
struktury proteinů. Jako další alternativy se nám jeví formát GROMACS, který je velice 
podobný PDB a poznáme ho podle koncovky datového souboru: ,, .gro‘‘. Dalším používaným 
formátem je CARD, který se taky velice podobá PDB a používá se výhradně pro ukládání 
atomových souřadnic. PSV soubor obsahuje atomové informace o vazbách. Dále pak známe 
formáty SMILES, SDF a spousty dalších. [15, 16] 
 
1.6.1 Protein Data Bank (PDB) 
Protein Data Bank je veřejně přístupná databáze, která obsahuje úložiště struktur 
proteinů, nukleových kyselin a dalších velkých biologických molekul. Jsou zde 
koncentrovány informace získané metodami RTG krystalografii, nebo NMR spektroskopii, 
sloužící k popisu těchto molekul. V databázi můžeme najít více než 8000 proteinových 
struktur. Veškerá data jsou uložena ve formátu PDB. Existují také alternativy PDB, jako jsou 
SCOP, CATH, nebo DALI, které vycházejí z PDB ale mají odlišnosti v kategorizaci struktur. 
[15, 16] 
 
1.6.2 PDB formát 
PDB formát je textový soubor, který slouží k popisu trojrozměrných struktur proteinů 
a nukleových kyselin uložených v PDB databázi. Protein Data Bank udržuje údaje o 
makromolekulách ve formátu mmCIF, což je standardní textový formát reprezentující 
krystalografické informace. [15, 16, 17] 
Každý PDB soubor obsahuje tisíce řádků. V PDB souborech jsou jednotlivá data 
umístěna systematicky, v přesné pozici na řádku. Každý řádek PDB souboru začíná šesti 
znaky, které nám identifikují typ dat na daném řádku. Rozlišujeme několik základních typů 
záznamu v PDB formátu:  
 
HEADER, TITLE a AUTHOR: Poskytnou nám obecné informace o typu souboru, 
jména výzkumných pracovníků, kteří definovali danou strukturu a další jiné typy informací. 
 
REMARK: zde jsou zaznamenány poznámky, nebo anotace. Můžeme rozlišovat více 
typů poznámek, které rozlišujeme číslem za slovem REMARK.  
19 
 
ATOM: popisuje souřadnice a další informace atomů jedné ze dvaceti základních 
aminokyselin, nebo nukleotidů.  
HETATM: podobně jako ATOM popisuje souřadnice atomů, ovšem tentokrát se 
jedná o atomy, které nejsou součástí bílkovin (nepatří do jedné ze základních dvaceti 
aminokyselin). Patří sem například: molekuly vody, ligandy a další.  




Obr. 1.6: Struktura řádku ATOM 
 
 
Struktura záznamu ATOM a HETATM (viz obrázek 3.1): 
 
1-6  ‘‘ATOM‘‘  Typ záznamu 
7-11  seriál    Atomové sériové číslo 
13-16  name    Atomové jméno 
17  altLoc   Ukazatel alternativního umístění 
18-20  resName  Jméno residua (tříznakový zápis) 
21 
22  chainID  Identifikátor řetězce 
23-26  resSeq   Pořadové číslo sekvence residua 
27  iCode   Kód pro vložení residuí 
28-30   
31-38  x   Souřadnice x (kartézský systém) 
39-46  y   Souřadnice y (kartézský systém) 
47-54  z   Souřadnice z (kartézský systém) 
55-60  occupancy  Obsazenost 
61-66  tempFactor  Teplotní koeficient 
77-78  element  Symbol elementu, zarovnaný doprava 
79-80  charge   Náboj na atomu  




2 GEOMERICKÉ USPOŘÁDÁNÍ 
MOLEKUL PROTEINŮ 
Pomocí RTG krystalografie nebo NMR spektroskopie jsme schopní získat polohu 
jednotlivých atomů, typy atomů, nebo vzájemnou polohu aminokyselin (prostorové 
uspořádání proteinu). Tím získáme model struktury proteinu.  
 
2.1 Zápis polohy atomů proteinu 
Používáme dva druhy systému souřadnic pro zápis polohy atomů a tím je kartézský 
souřadnicový systém a vnitřní souřadnicový systém.  
 
Kartézský souřadnicový systém  
V kartézském souřadnicovém systému se využívá souboru souřadnic x, y, z, kterými 
definujeme polohu jednotlivých atomů v molekule. Je to nejjednodušší formát definující 
polohy atomů, vzhledem k počátku souřadného systému, který se obvykle volí pro souřadnice 
x=0, y=0, z=0. Počátek může být zvolen i v jiném místě a bude se pořád jednat o tutéž 
molekulu, jen posunutou v prostoru. Tento formát obsahuje počty jednotlivých atomů, poloho 
každého atomu a identifikaci typu atomů podle jejich značky, nebo atomového čísla. Ukázku 
kartézského souřadnicového systému je tabulka 2.1.  [17, 18] 
 
Tab. 2.1: Kartézský souřadnicový systém 
 
  Osa x  Osa y Osa z 
C 0 0 0 
H 1,1 0 0 
H -0,367 -1,037 0 
H -0,367 0,519 0,898 




Interní souřadnicový systém 
Interní souřadnicový systém vyjadřujeme Z-maticí. V Z-matici pro první atom nejsou 
uvedeny žádné informace, protože první atom je umístěn v počátku. Pro druhý atom v Z-
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matici je definována pouze vzdálenost od prvního atomu. Třetí atom je definován vzdáleností 
a vazebným úhlem. Čtvrtý atom a všechny následující jsou definovány vzdáleností, vazebným 
úhlem a dihedrálním úhlem (viz tabulka 2.2). Výhodou použití interního souřadnicového 
systému je tehdy, pokud délky vazeb a vazebné úhly jsou neměnné (známe je předem) a mění 
se pouze torzní úhly. Naopak nevýhodou můžou být, že některé základní výpočty mohou být 
obtížnější.  Tohoto systému se hlavně využívá pro malé molekuly bílkovin (do 30atomů). [17, 
18]   
 
Tab. 2.2: Interní souřadnicový systém 
 
Atom Vzdálenost Vazebný úhel Torzní úhel 
A 
B B-A 
C C-B C-B-A 
D D-C D-C-B D-C-B-A 
 
 
2.2 Geometrická reprezentace struktury proteinů 
Pro geometrickou reprezentaci molekuly proteinu jsou potřeba stanovit tři základní 
parametry, sloužící k popisu struktury a jednotlivých poloh atomu vůči sobě. Prvním 
parametrem jsou délky vazeb, druhým jsou vazebné úhly a třetím jsou torzní, neboli 
dihedrální úhly. [19]  
 
2.2.1 Délka vazby a vazebný vektor 
Délka vazby nám určuje skalární veličinu, jejíž hodnota je rovna vzdálenosti mezi 
dvěma atomy a zároveň nám určuje vzdálenost, která je neměnná. Délka vazby je funkcí dvou 
atomů. Délka je závislá na typu vazby (jednoduchá, dvojná, nebo trojná). Uvažujeme-li dva 
atomy A a B (viz obrázek 2.1) se souřadnicemi: A(x1,y1,z1) a B(x2,y2,z2), potom délku 
vazby spočítáme v kartézském souřadnicovém systému pomocí vzorce 1.1.  [19]   
 
   = (1 − 2)
 + (1 − 2)
 + (1 − 2)





Vazebný vektor je vektorová vzdálenost dvou atomů. Opět se jedná o funkci dvou 
atomů. Jeho hodnota má tři vektorové souřadnice a určíme ho, při opětovném využití atomů A 
a B pomocí vzorce 1.2. [19] 
   




Obr. 2.1: Délka vazby a vazebný vektor 
 
2.2.2 Vazebné úhly 
Každý vazebný úhel je klasický úhel mezi třemi body (atomy), který může nabývat 
hodnot od 100°-180°. Velikost úhlu je pro daný typ atomu konstantní. Vazebný vektor závisí 
na typu atomu a množství elektronu zahrnutých ve vazbě. Je funkcí pozice tří atomů. 
Vypočítat ho můžeme pomocí vzorce 1.3 (viz obrázek 2.2). [19] 
 




         (1.3) 
       
 





2.2.3 Torzní úhel (dihedrální) 
Torzní úhel je funkcí pozice čtyř atomů. Jedná se o úhel mezi dvěma rovinami (viz 
obrázek 2.3). Tyto úhly mohou nabývat hodnot 0°- 360°. Pomocí těchto úhlů můžeme určit 
terciární a sekundární strukturu bílkovin. [1, 2, 4, 19]   
 
Definice: ,,Výpočet úhlu sevřeného vektory kolmými k rovinám  
      které jsou definovány“ [11, 12, 19] 
 
1. Vektory BA a CB 
2. Vektory CB a DC 
 
 
Obr. 2.3: Torzní úhel 
 
K samotnému výpočtu je zapotřebí vazebných vektorů. Pokud uvažujeme čtyři atomy 
A1, A2, A3, A4, pak jejich torzní úhel je úhel dvou rovin A1, A2, A3 a A2, A3, A4. Máme 
tedy Vazebné vektory R1, R2, R3. Nyní můžeme použít vzorec (1.4). [19] 
 
 = 2(|2| ∗ 1 ∗ 23 , 12 ∗ 23 )    (1.4)
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Jak již bylo zmíněno, torzní úhly mají velký význam při predikci struktury proteinu. 
Tři nejdůležitější dihedrální úhly jsou ϕ, ψ a ω, které slouží k popisu vzájemných vazeb mezi 
aminokyselinami. Dále rozlišujeme ještě úhly χ, které slouží k popisu postraních řetězců 
aminokyselin. Při použití torzních úhlů v proteinu má každý úhel specifické atomy, mezi 
kterými se daný úhel počítá. Pro ϕ platí výpočet mezi C – C atomy (po sobě jdoucí). Pro ψ 
platí úhel mezi po sobě jdoucími atomy N – N. Pro ω platí úhel mezi Cα-Cα. Dihedrální úhel 
ω je konstantní a nabývá hodnoty 180° (C-N volně nerotuje). Phi a Psi mají určitý interval 
hodnot (Cα-N, N-C mohou volně rotovat), který je omezen prostorovým uspořádáním 
aminokyselin za sebou. [19]   
2.3 Ramachandranův diagram 
Pomocí závislostí torzních úhlů ψ a ϕ je možné popsat sekundární strukturu proteinů. 
Ramachandranův diagram nám umožní grafickou reprezentaci páteřní struktury molekuly 
proteinu (viz obrázek 2.4). K určení diagramu je zapotřebí PDB soubor určitého proteinu. 
Z informací, které PDB soubor obsahuje, jako jsou souřadnice jednotlivých atomů, můžeme 
dále vybrat pouze souřadnice atomů C,N, a Cα, ze kterých dále vypočítáme vazebné vektory a 
z nich následně torzní úhly ϕ a ψ pro každou aminokyselinu. Tyto úhly určíme na základě čtyř 
atomů, které jsou přesně definovány pro oba úhly. Torzní úhel ϕ  počítáme mezi atomy C-N-
Cα-C. Torzní úhel ψ počítáme mezi atomy N-Cα-C-N. První a poslední aminokyselinu nelze 
popsat pomocí těchto torzních úhlů. Výsledné hodnoty úhlů ψ a ϕ vyneseme do společného 
grafu závislosti ϕ na ψ. Pro každé hodnoty prvků sekundární struktury je typická oblast 
výskytu v Ramachndrově diagramu. Například Alfa šroubovice se vyskytuje kolem hodnot 
phi = -57, psi= -47, Paralelní beta řetězec phi=-119, psi=113, antiparalelní beta řetězec phi= -
139, psi= 135 a 3-10 šroubovice phi= -49, psi= -26. V hlavní oblasti Ramachandranova 
diagramu (oblasti výskytu Alfa šroubovic a Betalistů) musí být zastoupeno 90% residuí, 
v nejbližší oblasti kolem hlavních oblastí musí být maximálně 10% residuí a 1% může být 
jinde v grafu (viz obrázek 2.5). Zastoupení v jednotlivých oblastech je dáno stereochemickou 






Obr. 2.4: Ramachandranův diagram 
 




2.4 Určování postranních řetězců 
Podobně, jako jsme u Ramachandranova diagramu vykreslovali páteřní strukturu 
proteinu pomocí úhlů ψ a ϕ, tak i zde vykreslujeme postraní řetězce pomocí úhlů χ1, χ2, χ3 a χ4. 
Pomocí χ1 a χ2 určujeme část postranního řetězce, navázaného přímo na hlavní řetězec 
molekuly proteinu. Ke grafickému znázornění struktur postranních řetězců potřebujeme PDB 
soubor, ze kterého pro různá residua vybereme atomy, které jsou pro každé residuum typické. 
Přehled rezidui a příslušných atomů, sloužících k jejich popisu jsou na obrázku 2.6. Následuje 
stejný postup, jako u Ramachandranova diagramu, kdy se vypočtou vazebné vektory a 
následně úhly χ. Poté se vynese do grafu závislost χ úhlů a vyobrazí se rozložení, které má 
svoje specifické rozložení, typické pro každý druh rezidua. Na obrázku 2.7 je zobrazení 
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Obr. 2.6: Přehled atomů a residui pro postranní řetězce proteinu 
 
 Obr. 2.7: Zobrazení postraních 
 
2.5 Chiralita 
Chiralita nám určuje asymetrii prostorového rozložení molekuly
2.8). Chirální molekula obsahuje jeden 
atomy navzájem navázány zrcadlov
levou ruku. Chiralita nemá střed ani rovinu symetrie ale m
achirální označujeme molekuly

















Postrani retezec chi1 chi21
27 
řetězců pro 2dhc, pro Leucin, pomocí úhl
 (jak ukazuje obrázek 
či více chirálních atomů, které mají svoje sousední 
ě. Jako příklad chirality si můžeme př
ůže mít rotační osu symetrie. Jako 
, které nejsou chorální a jako homochirální ozna
 [20]   
 

















Postrani retezec chi1 chi22
ů χ1 a χ2  





2.6 Stereochemická kvalita  
Stereochemická kvalita nám posuzuje kvalitu modelu, určuje nám odchylky a celkově 
vyhodnocuje kvalitu dat. V našem případě vyhodnocování proteinové struktury se posuzuje 
například délka vazby, pro kterou je dána standardní (očekávaná hodnota) délka a její 
odchylka. Dále se posuzují vazebné úhly, kde máme stanoveno povolené rozmezí pro rezidua. 
Také torzní úhly posuzujeme na základě Ramachandranova diagramu. Můžeme také 
posuzovat vztahy mezi nevázanými atomy (chiralitu, planaritu, vzdálenosti nevázaných 
objektů). [12]    
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3 PROGRAM PROTEINSTRUCT 
Pomocí prostředí Matlab jsem vytvořil funkci, pro grafickou reprezentaci páteřní 
struktury proteinu formou Ramachandranova diagramu. Jak již bylo zmíněno dříve, 
Ramachandranův diagram nám popisuje sekundární strukturu proteinu za pomocí závislostí 
torzních úhlů ϕ a ψ. K němu jsem vytvořil doplňující funkci pro výpočet stereochemické 
kvality Ramachandrova diagramu, která slouží k určení přesnosti modelu a ověření rozložení 
hodnot v Ramachandanově diagramu. Nakonec jsem vytvořil třetí funkci pro grafickou 
reprezentaci postraních řetězců aminokyselin. Tato funkce nám vyobrazí typické rozložení 
hodnot závislostí úhlů χ1 a χ2 pro různá residua. Všechny tyto funkce jsem pak spojil do 
jednoho programu, aby vznikl jeden program pro kompletní vyhodnocení prostorového 
uspořádání molekuly proteinu. Na obrázku 3.1 je blokové schéma tohoto programu. 
 











































Program funguje tak, že je uživatel vyzván k vybrání PDB souboru, který je zdrojem 
dat pro další práci. Tento soubor musí být uložen na pevném, nebo přenosném disku počítače. 
Dále je uživatel vyzván k zadání postranního řetězce, který chtějí zobrazit. Protože program 
zobrazuje pouze závislosti χ1 a χ2, může si uživatel vybrat vykreslení pro ILE, LEU, ASP, 
ASN, HIS, PHE, TYR, TRP, MET, GLU, GLN, LYS, nebo ARG residua. Pokud uživatel 
nezadá nic a potvrdí enter, nebo zadá něco jiného než je zkratka residua z nabídky, program to 
bude chápat jako přání uživatele, nezobrazovat grafické rozložení postraních řetězců a proto 
nebude počítat ani vykreslovat toto rozložení.  
Po zadání vstupů následuje výpočet hodnot, pro zobrazení Ramachandranova 
diagramu. Nejdříve si program načte atomy z PDB souboru a to konkrétně C, CA a N a jejich 
souřadnice. Následuje výpočet vazebného vektoru R. Z hodnot které vyjdou, jsou vypočítány 
torzní úhly ϕ a ψ, které jsou pak vloženy do grafu závislosti Psi na Phi. Pro lepší vizuální 
orientaci jsou do grafu také vloženy oblasti, kde by se měli hodnoty nejvíce vyskytovat. 
Hlavní oblast je oblast, kde by se mělo vyskytovat největší množství residuí a je v diagramu 
znázorněna červenou barvou. Dále jsou tu vedlejší a doplňující vedlejší oblasti, značené 
barvami modrá a žlutá, ve kterých by mělo být minimum residuí. Poslední oblastí je tzv. 
zakázaná oblast, kde by neměla být žádná residua. Dostáváme tedy Ramachandranův diagram 
pro reprezentaci páteřní struktury molekuly proteinu. 
Dalším krokem, který program provede je výpočet stereochemické kvality. Ten 
probíhá obdobně jako Výpočet torzních úhlů pro Ramachandranův diagram s tím rozdílem, že 
jsou vynechány residua PRO a GLY. Tato residua jsou vynechána proto, že ve výsledném 
zobrazení vychází hodnoty převážně v zakázané oblasti u všech proteinů. Jsou sice vykreslena 
v Ramachandranově diagramu, ale do určování stereochemické kvality je započítávat 
nemůžeme. Po zobrazení Ramachandranva diagramu program opět vybírá atomy C, CA, N, 
tentokrát bez residuí PRO a GLY a načítá jejich souřadnice. Dále jsou znovu počítány 
vazebné vektory R a z nich torzní úhly. Následuje přiřazení jednotlivých hodnot Phi a Psi, 
jako souřadnic, a zjišťování poloh jednotlivých residui dle daných oblastí. Po dokončení 
zjišťování poloh jsou sečtena všechna residua, nacházející se v daných oblastech a převedena 
na procentuální zastoupení. Toto zastoupení je pak vypsáno jako výstupní hodnota do 
Command Window společně s posouzením, zda rozložení splňuje očekávané zastoupení 
oblastí danými residui. Jako očekávané hodnoty a zároveň hodnoty, určující stereochemickou 
kvalitu jsou nastaveny podmínky, že v hlavní povolené oblasti by mělo být zastoupení 90% a 
více residuí. Ve vedlejší povolené oblasti by mělo být maximálně 10% zastoupení a 
v rozšířené povolené oblasti maximálně 1% residuí. V zakázané oblasti by nemělo být žádné 
zastoupení. To, jak velké bude zastoupení v jednotlivých oblastech, nám udává 
stereochemickou kvalitu modelu. 
Poslední částí programu, která proběhne je grafické vyobrazení postranních řetězců 
molekuly proteinu. Tato část však neproběhne, pokud na začátku uživatel nezvolí residua, pro 
která má být toto zobrazení provedeno. Pokud však uživatel zvolí residuum z nabídky, spustí 
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se poslední část programu. Ta probíhá opět obdobně jako předešlé části. Program vybere 
atomy pro zvolený druh residua. Tyto atomy jsou pro každé residuum specifické a jsou 
předem nadefinovány a spuštěny podle druhu residuí, která chceme zobrazit. Opět probíhá 
výpočet vazebných vektorů a úhlů χ1 a χ2, které jsou opět vyneseny do grafu, a je zde přidán 
Gaussův odhad rozložení. Jak je vidět na obrázku 2.6 a 3.3, výpočet stejného úhlu pro dané 
residuum se může lišit pro dva různé atomy, kterými je počítán. Proto u některých zobrazení 
postraních řetězců máme dva grafy kdy pro jeden je počítána první varianta výpočtu a pro 
druhý druhá. Tento program je navržen pro počítání postraních řetězců jen pro úhly χ1 a χ2, 
které jsou úhly navazující přímo na páteřní strukturu molekuly proteinu. Na obrázku 3.2 je 
Ramachandranův diagram pro 2DHC. Na obrázku 3.3 je grafické zobrazení postranních 
řetězců pro 1A22 pro HIS. 
  
    
 
Obr. 3.2: Ramachandranův diagram pro 2DHC 
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4 ZHODNOCENÍ A POROVNÁNÍ 
VÝSLEDKŮ 
Pomocí programu PROTEINSTRUCT jsem si nechal vykreslit kompletní 
vyhodnocení struktur molekul proteinů. Program jsem zkoušel na čtyřech PDB souborech, 
které jsem stáhl z PDB databáze RSCB PDB. Jedná se o PDB soubory 2DHC (metoda 
zjištění: X-RAY DIFFRACTION), 2LUC (metoda zjíštění: NMR), 1A22 (metoda zjištění: X-
RAY DIFFRACTION), 2M7S (metoda zjíštění: NMR). U všech těchto souborů jsem nechal 
vykreslit Ramachandranův diagram společně s vyhodnocením stereochemické kvality. Na 
obrázku 4.1 je Ramachandranův diagram pro 2dhc, na obrázku 4.2 pro 1JXY, pro 1a22 je 
obrázek 4.3 a pro 2M7S je obrázek 4.4.  
 
 
Obr. 4.1: Ramachandranův diagram pro 2DHC 
 
















Obr. 4.2: Ramachandranův diagram pro 2LUC 
 
 
Obr. 4.3: Ramachandranův diagram pro 1A22 
 





























Obr. 4.4: Ramachandranův diagram pro 2M7S 
 
Ze zobrazených Ramachandrových diagramů vidíme, že hodnoty vychází v oblastech, 
kde by přibližně vycházet měly. Největší zastoupení je podle očekávání v hlavních oblastech. 
Ve vedlejších a rozšířených vedlejších je zastoupení nižší a v zakázaných oblastech je úplné 
minimum, nebo vůbec žádné zastoupení. Ověřit si to v zápětí můžeme výpočtem 
stereochemické kvality. 
 
Stereochemická kvalita pro Ramachandranův diagram pro 2DHC: 
Residui v hlavní povolené oblasti:     89.8876% 
Residui ve vedlejší povolené oblasti:                 5.618% 
Residui v rozšířené vedlejší povolené oblasti:        3.7453%  
 
Stereochemická kvalita pro Ramachandranův diagram pro 2LUC: 
Residui v hlavní povolené oblasti:     93.1579% 
Residui ve vedlejší povolené oblasti:                 4.2105% 





















Stereochemická kvalita pro Ramachandranův diagram pro 1a22: 
Residui v hlavní povolené oblasti:   91.0979% 
Residui ve vedlejší povolené oblasti:                 6.2315% 
Residui v rozšířené vedlejší povolené oblasti:        2.3739% 
 
Stereochemická kvalita pro Ramachandranův diagram pro 2M7S: 
Residui v hlavní povolené oblasti:     91.8919% 
Residui ve vedlejší povolené oblasti:                 4.0541% 
Residui v rozšířené vedlejší povolené oblasti:        2.7027% 
 
Zde vidíme, že ačkoli ani v jednom případě není vyhověno podmínce stereochemické 
kvality, která udává, že rezidua v hlavní oblasti by měla být v zastoupení 90% a více, ve 
vedlejší povolené oblasti maximálně 10% a v rozšířené povolené oblasti maximálně 1%, 
hodnoty vycházejí velmi podobně těmto podmínkám.  
Pro zjištění kvality a věrnosti programu jsem porovnal hodnoty Ramachandrova 
diagramu s hodnotami, které jsou k dispozici na internetu v PROCHECK databázi. 
PROCHECK databáze obsahuje kompletní analýzy proteinových struktur, včetně 
Ramachandranova diagramu a stereochemické kvality. Na následujících obrazcích (4.5, 4.6, 
4.7, 4.8) vidíme předchozí Ramachandranovy diagramy, porovnávané pro stejné proteiny 
s Ramachandranovými diagramy z internetových stránek.    
 
 
Obr. 4.5: Porovnání Ramachandranových diagramů pro 2DHC 
























Obr. 4.7: Porovnání Ramachandaranova diagramu pro 1A22 
 
 

































Obr. 4.8: Porovnání Ramachnadranova diagramu pro 2M7S 
 
Vidíme, že Ramachandranovy diagramy se od pohledu téměř neliší. Můžeme si 
všimnout, že u diagramů z PROCHECK databáze je někdy více bodů, než u programu 
PROTEINSTRUCT. To může být způsobeno odlišnou verzí PDB souboru, který může být 
například starší. Dále si můžeme všimnout drobných rozdílů ve vyznačených oblastech, které 
jsou způsobeny tím, že program PROTEINSTRUCT nevznikal podle předlohy z těchto 
webových stránek ale z jiných zdrojů. Existuje několik verzí Ramachandranova diagramu, 
které se drobně liší velikostmi oblastí a někdy i důležitostí oblastí. V našem případě vidíme 
rozdíl ve velikostech oblastí a dále v přiřazení větší důležitosti oblastí. To si ověříme 
porovnáním stereochemické kvality.  
 
Stereochemická kvalita pro Ramachandranův diagram pro 2DHC (PROCHECK 
databáze): 
Residui v hlavní povolené oblasti:     85.4% 
Residui ve vedlejší povolené oblasti:                 14.2% 
Residui v rozšířené vedlejší povolené oblasti:        0.4% 
 
 Zde se projevují rozdíly výrazněji. Obě stereochemické kvality jsou počítány bez 
residuí PRO a GLY, protože tato residua převážně vycházejí v zakázané oblasti. Rozdíly 
v zastoupení v oblastech se liší. Zde se potvrzuje, že díky jinému rozdělení oblastí vychází 
zastoupení jinak. Další příčinou nepřesnosti stereochemické kvality může být nepřesnost 
hranic jednotlivých oblastí diagramu, protože nejsou nikde přesně nadefinovány hranice, byly 
v tomto programu vytvořeny z předpokládaných rozměrů, které nejsou 100% identické 
s hranicemi Ramachandranova diagramu v PROCHECK databázi. Další věcí, která stojí za 















povšimnutí je fakt, že ani PROCHECK Ramachandranovy diagramy nesplňují podmínky 
stereochemické kvality pro rozložení residuí v jednotlivých oblastech. 
Poslední součástí programu PROTEINSTRUCT je zobrazení postranních řetězců, 
které jsou dostatečně dlouhé, aby mohli mít oba úhly χ1 a χ2. Pro příklad jsou uvedeny Chi1-







Obr. 4.9: Chi1-Chi2 graf pro 2LEU pro ILE 
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Obr. 4.10: Chi1-Chi2 graf pro 1A22 pro PHE 
 
Na grafech vidíme rozložení residuí. Hodnoty jsou v rozsahu 0° – 360°, kdy program 
převedl hodnoty menší než 0° tím, že k nim přičetl 360°. Tím nám vzniká rozložení typu 
Chi1-Chi2 plot. V grafech jsou zobrazeny oblasti Gaussova rozložení. Tyto oblasti by nám 
měli naznačovat, kde by se pravděpodobně mělo nacházet největší množství residuí. Program 
je nastaven, aby zobrazil jednu Gaussovskou oblast pro 3-20 residuí, dvě pro 20-50 residuí a 
pro 50 a více residuí tři oblasti.  
Pří ověřování modelu s PROCHECK databází vyšly hodnoty programu 
PROTEINSTRUCT stejně. Na obrázku 4.11 je porovnání Chi1-Chi2 diagramů z internetové 
databáze PROCHECK a PROTEINSTRUCT, kde je patrné, že hodnoty jsou identické. 
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Jako součást této práce jsem zkoušel porovnávat rozložení stejných residuí pro různé 
proteiny. Vzal jsem Leuciny z několika PDB souborů a sledoval podobnosti. Jak je vidět 
z následujících obrázků 4.12, 4.13, 4.14 a 4.15, existují čtyři základní oblasti, kde je největší 
koncentrace Leucinů. Při zobrazení Chi1-Chi21 jsou to oblasti v rozsazích pro Chi1 150°-
200° a Chi21 270°- 330° a 50°-100° a Chi21 150°- 200°. Pro Chi1-Chi22 jsou to oblasti pro 
Chi1 270°-330° a Chi21 270°- 330° a Chi1 150°-200° a Chi21 150°- 200°. Můžeme tedy 
konstatovat, že rozložení Leucinů vychází přibližně ve stejných oblastech. Nemůžeme to však 
použít jako tvrzení, které platí vždy na 100%. Podobné podobnosti můžeme vidět i mezi 
jinými residui u různých proteinů. Můžeme tedy dojít k závěru, že residua mají podobné 




Obr. 4.12: Chi-Chi rozložení pro 1A22 pro LEU 
 
 
Obr. 4.13: Chi-Chi rozložení pro 1MOP pro LEU 
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Obr. 4.14: Chi-Chi rozložení pro 2DHC pro LEU 
 
Obr. 4.15: Chi-Chi rozložení pro 2LUC pro LEU 
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Při zpracování této bakalářské práce jsem se seznámil s problematikou struktur 
molekul proteinů. Dále s  jejich uspořádáním a získáváním, převážně pomocí NMR 
spektroskopie a RTG krystalografie. Také jsem získal vědomosti o způsobech zápisu pomocí 
PDB formátu, o Geometrickém uspořádání molekuly proteinu a veličinách, sloužících k jejich 
popisu. Veškeré tyto informace jsem zpracoval a snažil se srozumitelným způsobem vyjádřit 
v této práci, za použití obrázků, tabulek a rovnic. 
V praktické části jsem měl za úkol vytvořit funkci pro grafickou reprezentaci páteřní 
struktury molekuly proteinu pomocí Ramachandranova diagramu. Funkci jsem zhotovil v 
prostředí MATLAB, kde jsem za pomoci nově nabytých informací, získaných ze zpracování 
textové části tohoto projektu, dokázal z PDB formátu vybrat data, která jsem potřeboval a 
s použitím těchto dat a vzorců, pro výpočet vazebných vektorů a torzních úhlů, jsem vytvořil 
Ramachandranův diagram. Ramachandranův diagram vyhodnocuje data s celkem dobrou 
přesností.  
Dalším úkolem bylo vytvořit funkci pro vyhodnocení stereochemické kvality 
Ramachandranova diagramu. Hodnoty, které vychází, nejsou v porovnání s webovou databází 
PROCHCK identická, což může být nepřesnými hranicemi oblastí, nebo rozdílným kladením 
důrazu na oblasti výskytu (zda jde o hlavní oblast výskytu residuí nebo o vedlejší oblast). 
Výsledné hodnoty však zhruba vycházejí v oblastech, kde by vycházet měly. Největší podíl je 
v hlavních oblastech, v zakázaných je nulové nebo minimální zastoupení.  
Posledním úkolem bylo vytvořit funkci pro tvorbu grafických reprezentací konformací 
postraních řetězců aminokyselin. Opět v porovnání s PROCHECK databází vychází zobrazení 
residuí identicky. Všechny tyto funkce byly spojeny v jeden program pro kompletní 
vyhodnocení prostorového uspořádání molekuly proteinu. Celý program pracuje relativně 
přesně s výjimkou výpočtu stereochemické kvality, kde výsledné hodnoty zastoupení residuí 
vychází odlišněji než v PROCHECK databázi. 
V závěru práce jsem stáhl PDB soubory z veřejné databáze RSCB PDB a sledoval 
podobnosti zobrazení postraních řetězců aminokyselin. Zjišťoval jsem, zda pro stejná residua 
z různých PDB souborů vychází přibližně stejné rozložení. Z tohoto porovnávání jsem došel 
k závěru, že residua mají podobné rozložení v různých PDB souborech.  
Program je určen k vyhodnocení struktury proteinu. I když můžeme najít určité 
nepřesnosti a program by se dal dále dolaďovat a poupravovat k získání ještě přesnějších 
výsledných dat, podává tento program dobré výsledky, které však nemůžeme brát jako 100% 
přesné, protože všechny programy mají odlišné parametry a proto se výsledná data mohou 
lišit.    
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